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Abstract
As a clean energy,hydrogen fuel has become of majOr interest recently  ヽヽ「e investigate
paraphenylane derivative X―OPP―n s the effective photocatalysis by using molecular design
method  As a result,it is shottln that Li―OPP-4 is the most ettective photocatalysis
′【t,yこし'οr」s: photocatalysis,hydrOgen fuel
1.はじ め に
水素燃料は燃焼しても水となるためクリーン
エネルギーとして着目されている。太陽光が関
わる光触媒の利用によって水素燃料を作る方法
がある。特に太陽光の約43%を占める可視光線
の利用が最も有効である。光触媒については
様々な研究がなされてきてはいるが,まだ可視
光線が利用できる光触媒の開発までに至ってい
ない。光触媒等の新素材の開発は,従来,経験
や試行錯誤的な実験に頼ることが多く, このた
めに膨大な経費と労力を必要としてきたばかり
ではなく,経験則以外の研究の遂行はきわめて
困難であった。最近の飛躍的なグラフィックコ
ンピュータの発達によって,分子の立体構造や
分子過程のモデリングができるようになり,分
子レベルからの新素材の設計 (分子設計)が可
能となりつつある。
本研究では,水の分解機能を持つ光触媒,パ
ラフェニレン誘導体 (X―OPP―n)に注目し,分
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子設計によって吸収波長が400 nm以上でバン
ドギャップが3eV以下の物性値を持つ誘導体
を探った。
2.理論・方法
21 光触媒1)
分子内の電子は,光の吸収によって励起エネ
ルギーレベルヘ遷移し,発光によって励起状態
から基底エネルギーレベルヘ遷移する。光触媒
は光の吸収によって電子の励起させる作用を利
用する。触媒は反応系の活性化エネルギーを下
げることにより反応速度を高める作用がある
が,光触媒は活性化エネルギーを下げるだけで
なく光励起状態における不安定な状態を利用し
暗時では起こらないような反応も促進させる。
本研究で取り上げるパラフェエレンOPP誘導
体 X―OPP n(Xは官能基,nはベンゼン環の個
数)は,光によって励起した電子を利用し酸化・
還元反応を起こさせる触媒である。X―OPP n
誘導体は共役二重結合を形成しており,分子鎖
内,分子間相互作用によって高分子半導体の性
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